







































En este trabajo fin de grado se estudia el proceso de desarrollo de una aplicación Web                               
para facilitar la accesibilidad de la herramienta de software científico GICM a cualquier                         
persona del campo de la nanotecnología que disponga de acceso vía Internet. 
La aplicación propuesta se ha implementado en lenguaje PHP, para comunicarse con el                         
servidor donde se encuentra alojada la herramienta científica GICM, y Javascript, para                       
hacer un control de datos en la parte del cliente sin saturar al servidor y adaptar la                                 
visualización del sistema a cualquier dispositivo gracias a la librería Bootstrap. 
Además, se estudia la implementación de un método de predicción de parámetros en el                           
que a través de tres parámetros (constante dieléctrica de la lámina, constante dieléctrica                         
de la muestra y grosor de la lámina) se pueda automatizar el valor que se debe asignar a                                   
otro parámetro (número de cargas) para el correcto funcionamiento de la herramienta sin                         
tener todos los conocimientos necesarios para deducir el valor del parámetro. 
Estas dos implementaciones se identifican como los objetivos principales del proyecto:                     
el desarrollo de una aplicación Web adaptada al software GICM y un método de                           
predicción de parámetros de configuración para la automatización del software; con la                       
suma de ambos objetivos se obtiene el objetivo final, una aplicación web adaptada al                           
software GICM con un sistema de predicción de parámetros de configuración                     
automatizado. 
Se describen en la memoria las etapas llevadas a cabo para la creación de la aplicación                               
como la identificación de los requisitos, análisis, diseño y desarrollo de cada una de las                             
partes de las que se compone la aplicación final. Además se realiza una breve                           
introducción de todas las tecnologías utilizadas. 
Al término del documento se analizan los resultados obtenidos y los avances                       
























































































































































































































A día de hoy en todas áreas científicas, ya sean ciencias sociales como la                           
economía, naturales como la biología o formales como las matemáticas y lógicas, se                         
utilizan sistemas software que sirven de herramienta y de apoyo para los científicos en                           
su búsqueda de contrastación de hipótesis o resolución de problemas. 
En el contexto científico, a diferencia de otros tipos de software como el que nos                             
podemos encontrar en cualquier ordenador personal, el software necesita de unos                     
conocimientos muy especializados en el campo tratado previos a su ejecución para su                         
correcta utilización.  
 
Un ejemplo para entender esta diferencia es el de ​LaTeX y ​Microsoft Office                         
Word​. No hace falta entrar en detalle de la funcionalidad de cada uno para entender                             
nuestra motivación, sino en su uso cotidiano como software de escritura de documentos.                         
Si se le pregunta a cualquier persona (que al menos tenga un ordenador personal) qué es                               
LaTeX​, probablemente casi nadie piense en el sistema de procesado de textos del que                           
hablamos, mientras que si la pregunta la hacemos sobre ​Word todo el mundo lo                           
conozca y seguramente lo use en su día a día. Los dos sistemas ofrecen funcionalidades                             
similares pero sólo se conoce uno. 
Esto se debe a que ​LaTeX requiere una serie de comandos para construir la tipografía                             
deseada mientras que en ​Word esa tipografía se selecciona de una manera fácil e                           
intuitiva. 
Para poner otro ejemplo sobre la dificultad que tiene el software científico                       
podemos fijarnos nuevamente en la herramienta de ​Microsoft Word para la                     
automatización de la corrección ortográfica. Un usuario medio puede crear su                     
diccionario personalizado y automatizar de esta manera que el propio ​Word ​encuentre                       
errores ortográficos en un documento, por tanto un usuario con conocimientos                     







Lo mismo ocurre en los sistemas software científicos, salvo que el tipo de                         
conocimientos que requiere el usuario está mucho más especializado en su rama                       
científica: para diseñar un sistema de predicción en los valores de bolsa el diseñador                           
deberá tener unos conocimientos previos en economía, y lo mismo ocurre en nuestro                         
caso, para el diseño de predicción de parámetros de configuración del sistema GICM ​[Ref                           
1​] se requieren los conocimientos en física y nanotecnología necesarios para entender el                         
funcionamiento de la aplicación. 
 
Podemos decir que el software de simulación científica se enfrenta a dos grandes                         
problemas: 
❖ Hace falta configurarlo adecuadamente con un conocimiento muy               
especializado de la materia que se va a tratar, tanto que algunos                       
sistemas se han creado tras largos periodos de investigación y trabajo                     
en el área. 
❖ Habitualmente no se encuentra disponible en plataformas de fácil                 
acceso y no existe suficiente compatibilidad debido a que la                   
comunidad científica programa en su mayoría para entornos Linux y                   










El objetivo esencial de este trabajo es facilitar el uso de software de simulación                           
científica haciéndolo más accesible y por tanto más útil, y ayudar a configurarlo a la                             
comunidad científica que no llegue a tener suficientes conocimientos teóricos como se                       
requieren ahora para su uso. 
En particular se va a facilitar el uso de GICM, sistema software de simulación                           
científica, que tiene un esfuerzo de optimización de algoritmos que hace que sea                         
especialmente rápido pero carece de suficiente accesibilidad. Para solucionar este                   
problema, se creará una aplicación web facilitando así su acceso y además se diseñará                           
un sistema de predicción de uno de los parámetros más importantes que ayude a                           
configurar mejor el sistema sin la necesidad de tener todos los conocimientos previos                         
que se necesitan para su correcta ejecución. 
Para conseguir este objetivo podemos diferenciar tres objetivos parciales que al                     
unificarlos consigan completar el objetivo esencial del trabajo: 
❖ Desarrollo de una aplicación Web adaptada al software GICM 
❖ Método de predicción de parámetros de configuración para la                 
automatización del software 












❖ Resumen: este apartado incluye un breve resumen del trabajo                 
realizado junto a un listado de palabras clave identificativas de la                     
propuesta. Este apartado se incluye tanto en español como en inglés. 
❖ Agradecimientos 
❖ Índice: se incluyen los índices del contenido y de los diferentes                     
recursos usados en la memoria (figuras, tablas). 
❖ Glosario 



















Para cumplir con los objetivos presentados en el capítulo anterior tendremos que utilizar                         




Una de las definiciones de nanotecnología es “el estudio y desarrollo de sistemas                         
a escala nanométrica” ​[Ref 2] 
La escala nano indica que la unidad en la que se trabaja es 10​­9 o lo que es lo                                     
mismo 0,000 000 001. A este nivel las aplicaciones que se desarrollan se basan                           
principalmente en la manipulación de átomos y moléculas demostrando fenómenos y                     
propiedades en ocasiones desconocidas para los científicos, por ello se emplea                     
habitualmente para crear materiales y sistemas con propiedades únicas, cumpliendo así                     
con la proposición del considerado “padre de la nanociencia” Richard Feynman ​[Ref 3]​,                         
premio Nóbel de Física, cuando sugirió en el año 1959 fabricar productos en base a un                               
reordenamiento atómico y molecular. 
Para poder trabajar en esta escala se deben utilizar herramientas especializadas                     
ya que los equipos más convencionales como los microscopios ópticos de poco o nada                           
sirven.  
Las herramientas a día de hoy pertenecen a la microscopía de sonda de barrido,                           
en la que una sonda puntiaguda barre la superficie de una muestra monitorizando las                           
interacciones que ocurren entre la punta y la muestra. De esta forma se pueden medir las                               
propiedades de conductividad superficial, la distribución de carga estática o las                     
características de los campos magnéticos. Los dos microscopios de barrido más                     
importantes son los siguientes: 
● Microscopio de fuerza atómica: Inventado por Gerd Binning junto con                   
otros dos científicos de IBM (Quate y Gerber) en 1986, fue                     
comercializado por primera vez en 1989. El AFM (Atomic Force                   
Microscope) usa una técnica de medida superficial en la que una punta                       
situada en el extremo de una palanca flexible recorre la superficie de la                         






del reflejo de una láser en la parte trasera de la palanca recogido por un                             
detector fotodiodo. Este fotodiodo determina con precisión los cambios                 
en la inclinación o amplitud de oscilación de la punta por la diferencias                         
de voltaje de los segmentos que lo componen. 
Existen varias modalidades del AFM: 
○ Modo de contacto: se mantiene constante la fuerza entre punta y                     
muestra. Este modo puede presentar problemas para muestras               
biológicas debido a su delicadeza. 
○ Modo de no contacto: se mantiene constante la frecuencia de                   
resonancia y la punta no toca la superficie de la muestra. nuestro                       
sistema de simulación se basa en este modo. 
○ Modo intermitente o de repiqueteo: se mantiene constante la                 





● Microscopio de efecto túnel: Desarrollada por Binning y Roher en los                     
laboratorios IBM en Suiza, su descubrimiento fue galardonado con el                   
Premio Nobel de Física en 1986 ​[Ref 4]​. El STM como su propio nombre                           






colocada muy próxima a la superficie y aplicando una diferencia de                     
voltaje entre la punta y la superficie, permite el paso de electrones de una                           






La simulación que realizamos en este trabajo se basa en el microscopio de fuerza                           
electrostática (EFM) que se trata de un caso particular de microscopio dinámico de                         
no­contacto del anteriormente mencionado AFM. Que sea dinámico significa que la                     
punta oscila y al ser de no­contacto la punta y la muestra no se tocan. Además puede                                 
detectar las fuerzas de atracción o repulsión con la muestra a una distancia de                           
aproximadamente 100 nm.  
El principal problema de estas simulaciones con el EFM está relacionado con las                         
diferentes escalas, ya que la punta tiene una escala del orden de micrómetros mientras                           
que la distancia punta­muestra está en el orden de nanómetros. Para intentar solucionar                         




Del inglés (Generalized Image­Charge Method) es una técnica para intentar                   
solucionar los problemas que pueden generar la diferencia de magnitudes entre los                       






fuerzas electrostáticas de largo alcance debe tener en cuenta cada uno de los elementos                           
macroscópicos para una simulación lo más realista posible.  
El funcionamiento del GICM es el siguiente: la punta del AFM contiene una                         
densidad de carga superficial, este método sustituye esa densidad por un conjunto de                         
cargas puntuales y segmentos de cargas lineales a lo largo del eje. Estas cargas                           
desempeñan el papel de unidades en la red por el valor absoluto de la carga que se                             Qi      





Este método genera unos resultados suficientemente precisos para ser utilizados                   
como patrones de entrada a una red neuronal artificial que estime magnitudes físicas en                           



















Qi ri Li  
donde  ,  es la mitad de la longitud de los segmentos,  es la posiciónNNp  =   c + Ns Li ri  
del elemento de carga,  es la posición donde  es calculado,  es la carga del elementor V Q  






de las contribuciones de las   cargas y los   segmentos lineales.Nc Ns  
 




















(r , , )  (r , )dzG k ri Li =   ∫
z +Li i
z −Li i
G k z  
 
Las condiciones límite en la superficie de la muestra están fijadas por  . AúnGp  




utilizar el método de los mínimos cuadrados para  y   . Al tener una relaciónqi λi  
proporcional de estas variables con el voltaje, y el problema se vuelve lineal.  
Si se fijan   ,   y el potencial electrostático en la superficie de la punta, seri Li  
obtienen los mejores valores de   a través de la minimización deqi λi  
 
X2 =   ∑
NT
k=1




donde   es el número de puntos distribuidos en la punta en la posiciones  . LaNT rk  






















El lenguaje PHP (acrónimo de Hypertext Preprocessor) es un lenguaje de código                       
libre utilizado principalmente en desarrollo web por su capacidad de intercalación con el                         
código HTML, de manera que pueda ejecutarse entre líneas de dicho código. 
A diferencia de HTML y Javascript, el código PHP se ejecuta en el lado del                             
servidor generando un HTML con la respuesta y devolviéndole al lado del cliente                         
(navegador web). De esta forma el usuario no tiene por qué ver el código que se está                                 
ejecutando y sólo ve el resultado final que se devuelve de la página. 
Su principal utilización es para el desarrollo de scripts que necesiten ejecutarse                       
en el lado del servidor, como en nuestro caso, para la ejecución del script que ejecutará                               
la herramienta GICM con los datos obtenidos del formulario, pero se puede utilizar de                           




Javascript es un lenguaje de programación interpretado, estandarizado en su                   
primera versión como ECMAScript por el propio ECMA (European Computer                   
Manufacturers Association) en 1997. No se debe confundir con el lenguaje Java ya que                           
sus propósitos y semántica son diferentes. 
Su uso principal es en el lado del cliente para aplicaciones web, siendo                         
interpretado por la totalidad de los navegadores modernos cuando se encuentra                     
integrado en las páginas web. Su objetivo principal es la manipulación e interpretación                         
de los elementos que componen la página HTML, o también llamados DOM (Document                         











En el lenguaje Javascript se han desarrollado bibliotecas para facilitar la                     
codificación y ampliar las opciones de manipulación de elementos DOM. Una de las                         
bibliotecas más importantes es JQuery, con la que se simplifica la forma de interactuar                           
con elementos HTML, el desarrollo de interacciones, animaciones o el desarrollo de                       
técnicas como AJAX que permiten la comunicación entre el lado del cliente y del                           
servidor en una página web de manera asíncrona. 




Además de bibliotecas también existen frameworks que facilitan y mejoran la                     
experiencia y el desarrollo web. Bootstrap es uno de ellos. Gracias a Bootstrap y su                             
soporte para HTML5 y CSS es posible el diseño de sitios web adaptables, esto significa                             
que se adapta la visualización de las aplicaciones dependiendo del tamaño del                       
dispositivo donde se están ejecutando. 


































Desarrollada por la empresa Cygnus Solutions y mantenida por trabajadores de                     
Red Hat, Cygwin es una colección de herramientas que permite simular un entorno                         
similar a los sistemas Unix dentro de Microsoft Windows, sin necesidad de hacer una                           
máquina virtual y ejecutándose en el propio sistema operativo. 
La colección de herramientas está compuesta principalmente por herramientas                 
de código abierto o con licencia GNU que se ejecutan igual que en las distribuciones de                               


























Como se ha explicado en el apartado del objetivo, el proyecto consta de tres objetivos                             
parciales para su realización. Dos de ellos son independientes entre sí y el tercer                           
objetivo se trata de unificar los anteriores. Por tanto se van a diferenciar los apartados de                               
análisis, diseño y desarrollo para cada uno (desarrollo de la aplicación web y método de                             
predicción de parámetros) ya que se han utilizado herramientas diferentes y buscan una                         
funcionalidad independiente entre sí. 
La estructura para las siguientes secciones va a ser la siguiente: 
En primer lugar, el análisis, se hace sobre el objetivo final del trabajo, es decir                             
los requisitos necesarios para la aplicación web con el sistema de predicción integrada. 
En segundo lugar, se explica el diseño independiente de la aplicación web, el del                           
sistema de predicción de parámetros de configuración y por último la integración de                         
ambas partes. 
En tercer y último lugar, se aborda cómo se ha realizado el desarrollo de la                             
aplicación web, explicando qué herramientas web se han utilizado para conseguir la                       
aplicación deseada, y por otro lado cómo se ha desarrollado el sistema de predicción de                             




Para la aplicación web es indispensable identificar los requisitos que debe                     
cumplir el sistema para satisfacer las necesidades del usuario final. Para ello es                         
necesario haberse reunido con un futuro usuario para obtener la información de cómo va                           
a ser el funcionamiento de la aplicación esperado.  
Tras unas reuniones con el usuario final del sistema se han definido y validado                           

























a. Lectura de datos: El sistema maneja la información de al menos 17                       
parámetros introducidos por el usuario para el cálculo de resultados.  
Estos parámetros imprescindibles son: voltaje aplicado, radio de la punta,                   
longitud de la punta, ángulo de la punta, constante dieléctrica de la lámina,                         
constante dieléctrica de la muestra, grosor de la lámina, distancias entre la                       
punta y la muestra (inicial, final y número de puntos), cargas puntuales en la                           
punta, segmentos en la punta, número de puntos en la superficie de la punta                           
(3 valores) y especificar si se quiere calcular el potencial electrostático o la                         
fuerza (para el segundo caso el sistema maneja datos de 6 parámetros más). 
Estos datos se almacenarán en un fichero dentro del servidor. 
b. Escritura de datos: Una vez termine los cálculos el sistema generará                     
los datos de salida en ficheros de texto en el servidor, que se                         
enviarán al usuario para su descarga. 









a. Inserción de parámetros: El usuario tiene que introducir los valores                   
de la mayor parte de los parámetros manualmente a través de un                       
formulario para que la aplicación funcione correctamente. 
b. Ejecución del sistema: El usuario deberá clicar el botón de “calcular”                     
para ejecutar la operación de predicción o de “resultados” para                   
obtener los resultados de las operaciones de GICM con los                   
parámetros aplicados. 
c. Control de errores: El sistema avisará al usuario cuando un                   
parámetro toma valores incorrectos a través de un mensaje de error                     
en la pantalla en el lugar del parámetro señalado. 
d. Visualización de ayuda: El sistema muestra ayuda por pantalla con la                     
información de los parámetros al pasar por ciertas zonas de la                     
pantalla. 
e. Visualización de información: El sistema muestra imágenes             
explicativas de la técnica de GICM y de los parámetros identificados                     
en las figuras. 
 
3. Requisitos navegacionales: Para facilitar su adaptación a cualquier página                 
científica, la aplicación se basa en una única página donde el usuario puede                         
realizar cualquier tipo de acción admitida, por tanto es innecesaria la                     
navegación y no se dispone de ningún requisito de este tipo. 
 
4. Requisitos de personalización: Al no disponer de una sesión o una forma de                         




a. Ejecución “resultados”: Si todos los parámetros se han introducido                 
correctamente el sistema generará un fichero interno llamado               
geninp.gic que contendrá los valores que el usuario haya introducido                   






ejecutará ​GICM v1.0 y esto generará varios ficheros con los                   
resultados. Una vez generados estos ficheros de salida el sistema los                     
enviará al usuario para descargar desde el navegador. 
b. Predicción de parámetros: El usuario si lo desea puede pulsar un                     
botón que realice un cálculo predictivo sobre el parámetro ​número                   
de cargas​. 
c. Descarga de la información: El sistema generará las soluciones que                   
serán descargadas por el usuario en formato de texto plano. 
 













1. Usabilidad: El sistema debe presentar una interfaz fácil de usar, con una                       
pantalla de introducción de datos sencilla e intuitiva para que cualquier                     
usuario con un mínimo de experiencia en informática sea capaz de usar la                         
herramienta. 
 
2. Rendimiento: El servidor debe procesar los datos introducidos rápida y                   
eficazmente a través de la ejecución del programa GICM para que el usuario                         








a. El usuario deberá disponer de un navegador web convencional                 
(chrome, firefox, IE) con soporte para las librerías javascript                 
utilizadas (jquery, bootstrap). Si el navegador carece de soporte para                   
estas librerías la experiencia del usuario puede ser defectuosa o                   
incompleta. 
b. El servidor web debe estar instalado en el sistema operativo                   
Windows con la aplicación GICM instalada en el mismo directorio.                   





a. El usuario debe tener un dispositivo (ordenador, móvil, tablet) con                   
capacidad suficiente para la ejecución de una aplicación de                 
navegación web compatible con javascript. 
b. El usuario debe disponer de alguna herramienta para la introducción                   
de texto. 
c. El servidor no requiere de demasiada capacidad de disco duro pero si                       



































































Precondiciones: El usuario debe completar todos los parámetros necesarios para el                     
cálculo de la operación. 
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Tras los desarrollos pasamos a la fase de probar la herramienta y comprobar los                           
resultados obtenidos con lo esperado. 
La parte web ha sido probada en local pero los métodos utilizados funcionan de forma                             
similar que en red, por lo que el funcionamiento va a ser el mismo en un servidor con                                   
acceso público desde varios ordenadores simultáneamente aunque pueden variar los                   
tiempos de obtención de resultados debido al peso de la simulación. 
Las pruebas se han realizado con la aplicación ​Wamp​, que configura un equipo                         
Windows con un servidor local para que el navegador pueda interpretar correctamente                       
los ficheros ​.php​ dentro del sistema en una carpeta seleccionada. 
Durante estas pruebas se ha podido observar que la aplicación web responde                       
correctamente, la funcionalidad descrita de manejo de errores y el diseño responsive                       
realizan la función que tienen que hacer cuando el usuario modifica la pantalla o cuando                             
introduce los parámetros incorrectamente. 
Además, se ha probado a ejecutar la herramienta GICM completando todos los                       
parámetros para obtener los resultados, y la descarga de datos comprimidos se ha                         
realizado correctamente. Si se observan los ficheros generados tras la ejecución dentro                       
del servidor montado en nuestro equipo se puede ver que la ejecución se realiza                           











En cuanto a la funcionalidad de la Predicción de parámetros, internamente los resultados                         
obtenidos durante las pruebas a través de la ecuación calculada de forma analítica por                           
mínimos cuadrados que relaciona el parámetro de número de cargas con el grosor de la                             
lámina han sido coherentes, demostrando su validez al introducir los valores obtenidos                       
del número de cargas en la aplicación y comprobando su resultado visualmente en la                           
herramienta WSxM para cada valor de los dos parámetros de constantes dieléctricas,                       
pero no se ha conseguido el desarrollo deseado debido a la imposibilidad de reducir el                             









El objetivo de adaptación de la herramienta GICM a una aplicación web se ha cumplido                             
y funciona correctamente, las ayudas visuales y la información que muestra por pantalla                         
es clara por lo que la herramienta GICM Online ha mejorado la facilidad de su uso                               
como se pretendía. 
Por otro lado el sistema de predicción no se ha podido obtener analíticamente como                           
estaba previsto debido a la dependencia de varios parámetros a partir de la primera                           
reducción, por lo que para calcularlo en el futuro se deberán emplear modelos de ​redes                             
neuronales artificiales​. 
La aplicación web se ha conseguido probar en local, por lo que si se quiere subir a la red                                     
pública no deberá dar más problemas que el paso de una aplicación a producción: los                             
enlaces a recursos online se deberán cambiar por enlaces locales habiendo descargado                       
previamente esos recursos, cambios en los ficheros de configuración, etc. 
Otra función importante a tener en cuenta es que la herramienta tendrá que ser capaz de                               
trabajar con múltiples usuarios simultáneamente, por lo que se deberá cambiar el modo                         
de ejecución de GICM para que acepte los parámetros introducidos como argumento y                         
no a través de la escritura de fichero, que puede ocasionar conflictos entre varios                           
usuarios escribiendo a la vez.  
La salida de resultados con múltiples usuarios trabajando sobre la herramienta puede                       
ocasionar conflictos en el fichero devuelto, por lo que se podrían tomar medidas para                           
evitar estos posibles conflictos de escritura de dos formas: creando ficheros con                       
diferentes nombres por usuario o bien creando directorios donde se guardarán los                       
ficheros específicos para cada usuario. Ambas soluciones incluyen la necesidad de una                       
sesión u otra forma similar de controlar el usuario que ejecuta la herramienta.. 
Una forma de mejorar la salida de resultados podría ser dejar al usuario seleccionar                           
cómo quiere recibirlos, si es en fichero con el tipo de fichero (txt,csv), por pantalla,                             
enviarlos por correo o a través de alguna aplicación, etc. 
Otra mejora de la aplicación web consistiría en el desarrollo de una herramienta similar                           
a WSxM o enlazar el término de la ejecución con una herramienta ya creada que sea                               














































































Tabla de datos de la figura 13, relacionando el parámetro h (grosor de la lámina) y el                                 
número de cargas. 
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